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Based on the research of Fujian Provincial Natural Science fund project 
Ceramic Grain Growth modeling and simulation, the thesis worked on the aspects 
of Simulation environment, algorithm and dynamic demonstration and put forward 
ways of algorithm optimization. 
By utilizing the scheme of parallel algorithm based on network of 
workstation, the thesis set up a three-dimensional parallel simulation platform for 
Ceramic Grain Growth. Thus, the algorithm was designed under the process of 
PCAM techniques to realize the parallel simulation in process level. The space 
division techniques were also introduced in the thesis to optimize the algorithm.  
The thesis contains five charters. Chapter One，Introduction to the grain 
growth theory. Provide the background for ceramic grain growth theories and the 
research interests of the thesis. Chapter two， Research on grain growth under 
NOW platform. Describing the designing techniques of parallel algorithm and 
applying to ceramic grain growth algorithm based on NOW. Chapter three，
Optimization of ceramic grain growth algorithm by space division techniques. 
Putting forward a new technique to optimize the algorithm and experiment its 
efficiency in the same calculation scale. Chapter four，Experiments and Analysis. 
Building simulation experiments for new algorithms and analyzing the different 
experiment datum. Chapter five，Conclusions and suggestions. Generalizing the 
thesis works by making conclusions and remarking on the possible optimizing 
ways in future. 
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在 20 世纪 50 年代早期的一篇经典论文[1] 中，Burke 和 Turnbull 推导
了晶粒生长的抛物线规律,并提出了晶粒生长动力学的平方关系理论： 
Rt  =  kt1/n ，n = 2                              (1-1) 






















表 1-1  区域提纯的材料的晶粒生长指数 






















(I)溶解物阻碍引起 v 对 p 的非线性依赖(甚至对高纯度材料也是如此)。 
或 
(II)速度 )pp(v 0−μ=                                       (1-2) 
其中 p0 为 小驱动力，小于它迁移将不发生。Martin 和 Doherty[2]倾
向于后一种解释，因为在晶粒生长过程中，当驱动力不能满足再结晶的需
要，速度将保持在低的线性区域内。当然，这个结论也是在假定纯净单相
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第二章  机群平台下的晶粒生长并行化设计与实现 
2.1 三维串行生长方式存在的问题 
2.1.1 Monte Carlo 仿真模型 
Monte Carlo 仿真是一种随机的马尔可夫过程,随机产生一系列格点
状态的构造。由随机的分配产生可能的状态，是否接受这种可能状态是根
据由 Boltzman 因子而确定的概率来进行判断。Monte Carlo 过程的马尔可
夫性质即无后效性是指转移到新状态的可能性仅由当前状态来决定。 
要用 Monte Carlo 方法仿真三维结构的晶粒生长，首先要初始化仿真
空间，把仿真空间切割成 Z 个厚度很小的薄层，然后把每个薄层均分成
X*Y 个小立方体。假定一个晶格中包含 N*N*N 个小立方体，用一个三维
的矩阵表示。具有相同取向的临近格点组织在一起成为一个晶粒。为每个
格点分配一个整数 Qi(1<Qi<Q)，称为格点的取向。 












),1(δ      
式中 J 是一个正数，表示待评价晶格 i 的近邻格点编号。Qi是第 i 个晶格
点的取向，Qj 是第 j 个晶格点的取向。在三维情况下 n=18。 
用于模拟单相结构的基本晶粒生长仿真算法描述如下： 

















3）为晶格点 I 随机分配一个已产生的取向； 
4）根据式(2-7)来计算晶格点 i 的新的能量 E2； 
5）由下式计算重定向后格点 i 的能量变化 ;12 EEE −=Δ 如果 0≤ΔE ，    
说明格点 i 的能量降低，则接受本次取向。如果 0>ΔE ，则要根
据概率 P 来决定是否接受本次取向。 { }kTEP /exp Δ−= 式中，k
是 Boltzman 常数，T 是温度而且 )/(kTJ=α 被称为温度系数。 
上述过程只代表一次重定向的尝试，定义 N*N*N 次重定向尝试为一
个 Monte Carlo 步长(MCS)，MCS 代表仿真的一个单位时间。 
2.1.2 ABO3 型陶瓷的三维表现 
下图为室温时 ABO3 型立方钙钛矿结构单元。  
 
图 2-1-1  ABO3 型立方钛矿结构单元 
 
ABO3 型立方钙钛矿结构 3 个有代表性的截面：垂直晶胞表面(001)(如
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